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THEORETICAL STUDY OF THE HUMIC ACID INTERACTIONS WITH Al3+, Ca2+, Mg2+, Zn2+, K+ AND NH4+CATIONS AT 
DFT LEVEL OF THEORY AND PCM SOLVATION MODEL. In this paper, two models of humic acids, the Temple-Northeastern-
Birmingham (TNB) and Kolla models, were studied. Also, the complexation reaction of the structures formed by the interaction 
of the TNB and Kolla models with Al3+, Ca2+, Mg2+, Zn2+, K+ and NH4+ cations, common in agricultural soils, was studied. These 
calculations were made for the complexes, at PM6 and DFT / LANL2DZ level of theory, both in vacuum and in aqueous medium. 
We found a strong affinity between Kolla and TNB models, and Al3+, Ca2+, Mg2+, Zn2+, K+ and NH4+ cations, influenced by the solvent 
that affected the interaction sites; the solvent increased the rate of reactivity and affinity for the cations in nucleophilic regions and 
decreased it in electrophilic regions of the structures. Calculations of molecular electronic potential, MEP and atomic charges, the 
local smoothness, Fukui functions and the HSAB principle adequately described the HA/cations interactions which were affected 
by the number of hydrogen bonds. The most reactive sites were the hydroxyl, phenolic, carbonyls oxygens and nitrogens at both 
vacuum and aqueous medium, especially carbonyl oxygens. These results are consistent with the properties of HA that make them 
attractive as components of agricultural soils.
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INTRODUCCIÓN
Las ácidos húmicos (HA) aumentan la fertilidad, la retención de 
minerales, la acidez del agua adsorbida y el transporte de contami-
nantes a través del suelo, también afectan la química de la atmósfera 
a través del ciclo del carbono.1-3 La gran mayoría de los estudios rea-
lizados con sustancias húmicas y fúlvicas se han enfocado en suelos4 
debido a la propiedad que tienen estas sustancias para recuperar suelos 
erosionados e infértiles; otro aspecto positivo son sus propiedades am-
bientales, bioquímicas, y terapéuticas. Aunque existen discrepancias 
entre las estructuras propuestas para los HA, estas poseen semejanzas 
en cuanto al número y tipo de grupos funcionales presentes.5
Los estudios reportados sobre sustancias húmicas son relativa-
mente escasos, debido a su gran diversidad y ambigüedad estructural. 
Asimismo, las interpretaciones de las propiedades químicas teóricas 
de dichas sustancias han sido muy sesgadas en cuanto a predicción 
de su utilidad e interacción con los principales cationes metálicos 
de interés vital. Entre los estudios más sobresalientes encontramos: 
En el año 2007 a Troul y colaboradores, los cuales estudiaron las 
interacciones de acidos fulvicos con benceno y Al (III).6 En el mis-
mo año, De Castro y colaboradores reportaron un estudio teórico 
de la complejación de Zn (II) y Cd (II) con ácidos fulvicos.7 En el 
2008, André y colaboradores estudiaron la regioselectividad de Al 
(III) frente a sustancias con grupos catecol.8 En el año 2009, Burk y 
colaboradores estudiaron las interacciones de cesio con sustancias 
orgánicas de naturaleza aniónica provenientes del suelo.9 En el año 
2014, Aquino y colaboradores reportaron las regiones de transferen-
cia protónica de ácidos húmicos.10 Recientemente, en el año 2017, 
Kimura y colaboradores estudiaron el efecto de agregación de suelos 
y su relación con ácido húmicos como indicadores de restauración 
de un bosque ribereño.11 En el mismo año, Xu y sus colaboradores 
estudiaron las estructuras de los acidos húmicos presente en dos 
suelos típicos de China.12
En la presente investigación se estudiaron las interacciones de 
dos modelos de ácidos húmicos con los cationes Al3+, Ca2+, Mg2+, 
Zn2+, K+ y NH4+. El estudio teórico se realizó bajo el marco con-
ceptual de la Teoría del Funcional de la Densidad (DFT) con el fin 
de conocer la naturaleza de las interacciones de los ácidos húmicos 
con distintos cationes y su afinidad. Los modelos de HA: fueron 
el TNB (Temple-Northeastern-Birmingham)13 y el de Kolla1,3 (ver 
Figura 1); se utilizaron descriptores de reactividad global como el 
potencial químico, la electronegatividad y la dureza; y descriptores 
locales como la suavidad química y las Funciones de Fukui14-18 para 
describir su comportamiento. 
METODOLOGÍA
Para optimizar la geometría de los HA y sus complejos metálicos 
se usó la siguiente metodología computacional: 
Primero se optimizaron las estructuras HA a un nivel de cálculo 
semiempírico PM6. Posteriormente, estas geometrías fueron corridas 
a un nivel DFT utilizando el funcional B3LYP y la función de base 
6-31+G (d),17 para simular la solvatación se usó el modelo continuo 
polarizable PCM. Las estructuras optimizadas de HA fueron usadas 
para construir los posibles complejos, los cuales se construyeron 
teniendo en cuenta los sitios de afinidad electrónica de acuerdo a 
los descriptores moleculares locales. Por último, se optimizaron las 
estructuras de los complejos formados entre los sitios activos de HA 
(sHA) y los cationes mencionados anteriormente, utilizando niveles 
de cálculos PM6 y DFT/LanL2dz iniciando en una distancia de 
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enlace M-sHA de 2 Å.11,19 La primera optimización de la geometría 
de los complejos se realizó a nivel PM6.13 Luego, esta geometría se 
tomó como punto de partida para el cálculo de la energía a un nivel 
DFT/LanL2dz. 
Finalmente, los resultados de los diferentes optimizaciones se 
utilizaron para calcular los descriptores de reactividad química tales 
como. Suavidad, dureza y funciones de Fukui para los sectores de 
afinidad electrónica. Todas las geometrías iniciales fueron dibujadas 
usando el programa Gaussview y los cálculos descritos anteriormente 
fueron realizados usando el programa Gaussian 09.19,20
RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
Optimización de las estructuras
Las estructuras iniciales de TNB y Kolla fueron optimizadas 
exitosamente y no se observaron frecuencias negativas, lo cual ase-
gura que son las estructuras más estables o con la energía más baja. 
También se observaron varios enlaces de hidrogeno intramolecular, 
lo cual le da mayor estabilidad y menor energía al sistema molecular 
HA. Las Figuras 2 y 3 muestran las estructuras, correspondiente a 
los estereoisómeros RSSRSSR para el modelo TNB y RRRSRSR 
para el modelo de Kolla. Los isómeros de menor energía fueron los 
SSRSRSR, para Kolla y RRRSRSR para TNB.
En las estructuras optimizadas de ambos isómeros se observaron 
dos diferencias marcadas, las cuales fueron el número de enlaces de 
hidrogeno y la posición de la región acido carboxílico, lo que le da 
el carácter acido a las moléculas HA. Mientras que el modelo TNB 
presentó un enlace de hidrógeno intramolecular y dos interacciones 
tipo Van der Waals entre los átomos O---H-C, la estructura de Kolla 
mostro dos enlaces de hidrógeno intramolecular y tres interacciones 
tipo Van der Waals entre los átomos O---H-C., por lo que se puede 
considerar una estructura más estable y menos susceptible a trans-
portar cationes.
Análisis de los sitios de interacción con cationes
Una vez optimizadas los diferentes isómeros, se usaron los de 
menor energía para estudiar la interacción con los cationes de mayor 
importancia en los procesos que ocurren en el suelo, entre los cuales 
están Al3+, Ca2+, Mg2+, Zn2+, K+ y NH4+.
Siguiendo el código de colores que muestra el mapa de poten-
cial electrostático (Figuras 4 y 5), las regiones de mayor afinidad 
nucleófilica o los centros de mayor probabilidad de interacción con 
cationes para el modelo de Kolla son los átomos de oxigeno 2, 3, 
12, 13, 17 y 18 y los átomos de nitrógeno 4 y 16; mientras que para 
el modelo TNB son los átomos de oxigeno 2, 3, 8, 9, 11, 12, 13, 17 
y 18 y los nitrógenos 4 y 16. La ilustración cualitativa de los MEP y 
los indicadores de las funciones de Fukui para ataques electrófilicos 
(f+) permitió estimar el punto de partida para simular los diferentes 
complejos catión-HA. Teniendo en cuenta que valores altos de estos 
descriptores moleculares indican una alta reactividad. El análisis de 
los descriptores también mostró que el modelo TNB posee mayor 
número de sitios activos para interaccionar con cationes. Por su parte 
los descriptores moleculares suavidad local y funciones de Fukui 
para un ataque electrófilico mostraron concordancia a lo previsto en 
los MEP’s (ver Tabla 1)
De acuerdo a los átomos de mayor afinidad electrónica y la es-
tructura global de las modelos moleculares, se pudieron establecer 
las zonas de mayor probabilidad a interaccionar con cationes. Las 
huecos nucleofilicos quedaron distribuidas en cuatro zonas desde la 
A hasta la D. (ver Figura 6). De acuerdo a las zonas se simularon los 
distintos acercamientos catiónicos. 
Específicamente, para el modelo TNB, en la región A se 
Figura 1 Estructura de los ácidos húmicos según el modelo de TNB y Kolla
Figura 3. Enlaces de hidrógeno intramolecular y las tres interacciones tipo 
Van der Waals O---H-C en el estereoisomero RRRSRSR del modelo de Kolla
Figura 2. Enlaces de hidrógeno intramolecular y las tres interacciones 
tipo Van der Waals O---H-C en el stereoisomero RSSRSSR del modelo TNB 
(Temple-Northeastern-Birmingham)
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encuentran los átomos O1, O2, O3 y N4; los átomos con mayor va-
lor en las Funciones de Fukui, N4, O2, y O3 (Tabla 1 y 2) tienen la 
mayor posibilidad de recibir un ataque electrófilico los cationes. El 
átomo O1 tiene menos posibilidades de interactuar con los cationes 
debido a su bajo valor en las Funciones de Fukui. En la región B, la 
cual presentó mayor reactividad se encuentran los átomos O5, O6 
y O7; el O6,. En la región C los átomos, O8, O9 y O11, los cuales 
mostraron un valor muy parecido en las funciones de Fukui lo que 
hace a esta región muy reactiva. En la región D, los átomos N16, 
O12, O13, O17 y O18 mostraron, en promedio, los valores más 
altos en las Funciones de Fukui; esto se debe a que estos átomos se 
encuentran libres de interacciones o repulsiones con otros átomos o 
grupos funcionales de la estructura por lo que no comparten su carga 
electrónica, además los grupos hidroxilo y amino son excelentes 
nucleófilos. Sin embargo, para predecir que átomo es más propenso a 
sufrir un ataque electrófilico deben usarse en conjunto las Funciones 
de Fukui y el potencial electrostático molecular.
Para el modelo de Kolla, en la región A los átomos con mayor 
valor en las Funciones de Fukui fueron: N4, O2 y O3; en la región 
B el átomo con mayor valor en las Funciones de Fukui fue el O6, en 
la región C no hay átomos que presenten un valor significativo en 
este parámetro, y en la región D los átomos con mayor valor fueron 
N16, O17, O12, O13 y O18. Altos valores de suavidad indican que 
los átomos son susceptibles a la deformación de la nube electrónica 
o son fácilmente polarizable. Los átomos con mayores valores de 
suavidad local y función de Fukui fueron los mencionados arriba, ya 
que estas funciones se relacionan directamente (Figura 6).
Por otro lado, se observó que los grupos fenólicos, hidroxilos, 
carboxilatos, carbonilos y amino son más reactivos en medio acuoso 
que en el vacío.
Generalmente, los valores de dureza fueron bajos y los de suavi-
dad altos,21-23 lo cual las hace estructuras susceptibles a la deformación 
de la nube electrónica tendiendo así a la interacción con un agente 
electrófilico o a la disociación, por lo que estas estructuras podrían 
interactuar fácilmente con los metales y otros aceptores de electrones; 
ambos modelos presentaron valores muy bajos de electrofilicidad y 
mucho más el de Kolla, por lo que este puede tener más afinidad por 
los agentes electrófilicos que el modelo TNB.
Por su parte, los cationes tendieron a ser blandos (Tabla 3) excepto 
el aluminio. Según el principio dureza-suavidad acido-base (HSAB), 
las sustancias blandas como los cationes reportados prefieren unirse a 
los grupos carboxilatos, los cuales también son blandos.24 Igualmente 
sustancias duras como el aluminio se unen con átomos duros como los 
oxígenos de los grupos hidroxilos. Los valores bajos de electronega-
tividad para los ácidos húmicos y altos para los cationes nos indican 
que hay transferencias de carga desde los ácidos húmicos hacia los 
cationes. Igualmente, se observaron valores de electrofilicidad bajos 
de los ácidos húmicos y altos para los cationes, lo cual mostró la 
dirección del movimiento de las cargas.
Análisis energético de los ácidos húmicos por los cationes
Para determinar la afinidad de los modelos HA de Kolla y TNB 
por cationes de distinta naturaleza se evaluó la estabilidad de los com-
plejos formados entre los cationes Al3+, Ca2+, Mg2+, Zn2+, K+ y NH4+ 
y cada cavidad nucleófilica de los isómeros RRRSRSR y RSSRSSR 
(Figuras 2 y 3). Para este análisis se calculó la energía siguiendo la 
reacción 1, las cuales están presentadas en la Tabla 4:
 Mn+ + AH–3 → [AHM]m–3 (1)
Figura 5. MEP para los átomos más representativos y susceptibles a la 
interacción con los cationes metálicos del modelo TNB
Figura 4. MEP para los átomos más representativos y susceptibles a la 
interacción con los cationes metálicos del modelo de Kolla
Figura 6. Regiones de afinidad nucleófilica de acuerdo a los indicadores de reactividad local en las estructuras del modelo (TNB) y (Kolla) respectivamente. 
Las letras A, B, C y D indican los sectores que presentaron mayor probabilidad de interacción frente a un catión
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Las energías de interacción (ΔE) entre HA y los respectivos 
cationes a un nivel de cálculo DFT B3LYP/LANL2DZ al vacío 
mostraron valores negativos indicando una fuerte afinidad entre 
ellos, sugiriendo además que dichas reacciones son espontáneas a 
condiciones normales. En algunas regiones específicas los catio-
nes mostraron mayor afinidad por los modelos AH; por ejemplo, 
con el modelo de Kolla, los Al3+, Mg2+ y Zn2+ mostraron mayor 
afinidad en las regiones A y D de la estructura, ya que las regiones 
B y C presentaron mayor conectividad por enlaces de hidrógeno. 
Consecuentemente, los descriptores moleculares indicaron que la 
mayoría de los átomos involucrados en la interacción con estos 
cationes provienen de grupos hidroxilos, unos pocos carbonilos y 
aminos, y muy pocos carboxilos.
El zinc mostró un comportamiento especial al ser el más fuerte-
mente atraído por el modelo de Kolla en todas sus regiones, como lo 
indican las energías de interacción con los distintos átomos al vacío 
Para el modelo TNB al vacío, los de mayor energía de interacción 
en promedio fueron Al3+, Mg2+ y Ca2+. Las regiones del estereoisomero 
que mostraron mayor afinidad por el Al3+ fueron las regiones A y D 
pero para Mg2+ y Ca2+ fueron las regiones B y C.
Tabla 1. Valores de las Funciones de Fukui y la suavidad local de los átomos más representativos de los modelos de ácidos húmicos a un nivel DFT/B3LYP/6-31G+ 
(d, p) al vacío o en medio acuoso
Átomos de los 
estereoisómeros
Isómero RSSRSSR del Modelo TNB Isómero RRRSRSR del Modelo de Kolla
Funciones de Fukui (ua) Suavidad local (ua) Funciones de Fukui (ua) Suavidad local (ua)
Vacío Acuoso Vacío Acuoso Vacío Acuoso Vacío Acuoso
O1 0,382 0,421 1,264 1,411 0,372 0,412 1,196 1,421
O2 0,523 0,561 1,748 1,872 0,532 0,532 1,739 1,853
O3 0,432 0,478 1,426 1,582 0,460 0,570 1,509 1,987
N4 0,596 0,632 2,065 2,093 0,474 0,456 1,553 1,581
O5 0,294 0,304 0,960 1,000 0,167 0,225 0,549 0,774
O6 0,409 0,466 1,368 1,549 0,494 0,504 1,596 1,748
O7 0,248 0,316 0,837 1,051 0,270 0,326 0,884 1,135
O8 0,436 0,470 1,523 1,551 0,329 0,385 1,062 1,354
O9 0,470 0,539 1,558 1,803 0,392 0,451 1,274 1,558
O10 0,371 0,399 1,226 1,321 0,390 0,456 1,264 1,587
O11 0,451 0,460 1,490 1,546 0,368 0,432 1,196 1,518
O12 0,534 0,592 1,880 1,993 0,451 0,536 1,457 1,861
O13 0,588 0,637 1,970 2,136 0,539 0,519 1,764 1,793
O14 0,323 0,371 1,064 1,245 0,276 0,352 0,884 1,226
O15 0,285 0,323 0,988 1,083 0,266 0,352 0,855 1,207
N16 0,570 0,646 2,033 2,147 0,760 0,665 2,470 2,328
O17 0,578 0,608 1,921 2,029 0,568 0,617 1,862 2,156
O18 0,580 0,599 1,929 2,005 0,513 0,551 1,682 1,910
Tabla 2 Valores de los descriptores de reactividad global (potencial de ionización, afinidad electrónica, dureza, suavidad, electronegatividad, potencial químico, 
electrofilicidad y carga electrónica máxima) a un nivel B3LYP/6-31+G (d,p)
Descriptores globales (Hartrees)
Modelo TNB Modelo de Kolla
Vacío Medio acuoso Vacío Medio acuoso
Potencial de ionización (PI) 0,243 0,201 0,176 0,119
Afinidad electrónica (AE) -0,049 -0,090 -0,120 -0,157
Dureza (η) 0,138 0,138 0,141 0,132
Suavidad (S) 3,104 3,110 3,040 3,251
Potencial químico (µ) -0,096 0,054 -0,026 0,021
Electronegatividad (χ) 0,093 -0,053 0,026 -0,021
Electrofilicidad (Ɯ) 0,030 0,009 0,002 0,002
Carga electrónica máxima (ΔNmax) -0,618 -0,347 -0,166 -0,144
Tabla 3. Valores de los descriptores de reactividad global en Hartrees para los cationes en medio acuoso y vacío a nivel B3LYP/6-31+G (d,p)
Dureza Suavidad Electronegatividad Potencial químico Electrofilicidad
Vacio Acuoso Vacio Acuoso Vacio Acuoso Vacio Acuoso Vacio Acuoso
Al3+ 0.791 0.616 0.632 0.811 1.191 -0.419 -1.191 0.419 0.896 0.142
NH4+ 0.058 0.042 8.693 11.857 0.102 -0.003 -0.102 0.003 0.091 0.000
Ca2+ 0.300 0.042 1.669 11.937 0.371 -0.084 -0.371 0.084 0.229 0.084
Mg2+ 0.368 0.112 1.359 4.477 0.484 -0.119 -0.484 0.119 0.318 0.064
K+ 0.092 0.044 5.413 11.281 0.073 -0.001 -0.073 0.001 0.029 0.000
Zn2+ 0.443 0.162 1.128 3.086 0.583 -0.178 -0.583 0.178 0.383 0.097
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En términos generales, ambos modelos presentaron fuerte afi-
nidad por los cationes metálicos. El catión aluminio mostró mayor 
energía de interacción en ambos modelos, debido que este se com-
pleja de manera tridentada con los estereoisomeros. Los cationes 
con dos cargas también presentaron valores altos en las energías de 
interacción. Los cationes monovalentes, debido a sus interacciones 
monodentadas, presentaron los valores más bajos (ver Tablas 4 y 5):
Con el fin de corroborar los resultados arrojados en vacío se cal-
cularon las energías de los complejos y de interacción de la reacción 
en este medio acuoso. Siguiendo el modelo de reacción siguiente:
 Mn+(6H2O) + AH–3(40H2O) → [AHM(46H2O)]n–3 (2)
En términos generales, debido a que el solvente estabiliza las car-
gas, las energías de interacción en ambos modelos fueron más bajas 
que al vacío, aunque estas también indicaron procesos espontáneos. Las 
energías de interacción de los cationes con los grupos hidroxilo, amino 
y carbonilo siguieron la tendencia siendo altas y la de los carboxilatos 
un poco más bajas, lo cual puede deberse a la capacidad de este grupo 
de neutralizar la carga eléctrica remanente de un átomo.13 Siguiendo la 
misma tendencia, las energías de interacción indicaron que, los com-
plejos con el Al3+ fueron más estables que los de los demás cationes 
debido a la mayor carga de este catión (ver Tablas 6 y 7).
CONCLUSIONES
Globalmente los sitios más reactivos fueron los oxígenos 
de los grupos hidroxilos, fenólicos, carbonilos y los nitrógenos 
tanto al vacío como en medio acuoso, especialmente los grupos 
carbonilo. Los isómeros reportados para los modelos de TNB y 
de Kolla mostraron afinidad por los cationes de diferentes estados 
de oxidación. Se notó influencia de los enlaces de hidrogeno en 
la interacción con el catión en alguna cavidades nucleófilica o 
sitios reactivos. Los MEP´s, la suavidad local, las funciones de 
Fukui y el principio HSAB describieron adecuadamente los sitios 
o cavidades reactivas y las interacciones complejantes HA-catión 
guardando relación en ambos medios. Los resultados encontrados 
muestran las propiedades quelantes de los HA’s y su función en el 
Tabla 4. Energía de interacción entre el modelo HA de Kolla y los diferentes cationes en el vacío. Nivel de cálculo DFT/LANL2DZ 
Átomos del modelo de Kolla ΔE (Al3+) ΔE Ca2+ ΔE (Mg2+) ΔE (Zn2+) ΔE (K+) ΔE (NH4+)
O17 y O18 -1.18 -0.65 -0.90 -1.0518 -0.1514 -0.3188
O17 y N16 -1.21 -0.76 -0.52 -1.0526 -0.1494 -0.1396
O5, O6, O9 y N4 -1.20 -0.43 -0.90 -1.0529 -0.1672 -0.1649
O12, O13 y O14 -0.40 -0.76 -1.09 -1.0664 -0.1595 ----
O1, O2 y O3 ---- ---- ---- ---- -0.2851 -0.3240
Tabla 5. Energía de interacción entre el modelo HA de TNB y los diferentes cationes en el vacío. Nivel de cálculo DFT/LANL2DZ
Átomos del modelo TNB ΔE (Al3+) ΔE Ca2+ ΔE (Mg2+) ΔE (Zn2+) ΔE (K+) ΔE (NH4+)
O1,O2 y O3 -0,377 ---- ---- -0,009 ---- -0,072
O5 y O6 -0,377 -0,890 -0,307 -0,187 -0,057 -0,076
O11, O12 y O13 ---- -0,322 -0,459 ---- -0,087 ----
O14 y O15 ---- -0,339 -0,483 -0,532 -0,090 -0,092
O8 y O9 -0,422 -0,315 ---- ---- ---- ----
O17 y O18 -1.0816 ---- ---- -0.0943 -0.0894 -0.0817
O17 y N16 -1.0889 ---- -0.4708 -0.5247 ---- -0.0898
O13, O14 y N16 ---- ---- ---- ---- ---- -0.0939
Tabla 6. Energía de interacción entre el modelo HA de Kolla y los diferentes cationes en medio acuoso. Nivel de cálculo DFT/LANL2DZ
Átomos del modelo Kolla ΔE (Al3+) ΔE Ca2+ ΔE (Mg2+) ΔE (Zn2+) ΔE (K+) ΔE (NH4+)
 O17 y O18 -0,799 -0,117 -0,157 -0,165 -0,149 -0,140
 O17 y N16 -0,902 -0,155 -0,283 ---- -0,151 -0,142
 O5, O6, O9 y N4 -0,806 -0,228 -0,160 -0,157 -0,165 -0,104
 O12, O13 y O14 -0,751 -0,114 -0,096 -0,175 -0,157  ---- 
O1, O2 y O3 ---- ---- ---- ---- -0,142 -0,111
Tabla 7. Energía de interacción entre el modelo HA de TNB y los diferentes cationes en medio acuoso. Nivel de cálculo DFT/LANL2DZ
Átomos del modelo TNB ΔE (Al3+) ΔE Ca2+ ΔE (Mg2+) ΔE (Zn2+) ΔE (K+) ΔE (NH4+)
O1, O2 y O3 -0,665  ---- ---- -0,061 ---- -0,037
O5 y O6 -0,611 -0,333 -0,005 -0,085 -0,057 -0,058
O11, O12 y O13  ---- -0,178 -0,238  ---- -0,097 ---- 
O14 y O15  ---- -0,176 -0,265 -0,232 -0,107 -0,069
O8 y O9 -0,643 -0,125 ----  ---- ---- ---- 
O17 y O18 -0,646  ----  ---- -0,099 -0,091 -0,072
O17 y N16 -0,656  ---- -0,219 -0,155 ---- -0,067
O13, O14 y N16 ---- ---- ---- ---- ---- -0,060
Espinosa-Fuentes et al.304 Quim. Nova
suelo, lo cual los hacen atractivos como componentes influyentes 
en la actividad agrícola.
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